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論文の内容の要旨
　酸化物高温超伝導体の発見以降，相関の強い電子系の研究，特に3d遷移金属化合物における電子相関による
金属絶縁体転移（広義のモット転移）点近傍の電子状態の研究がきわめて盛んに行われている。酸化物高温超伝
導体の研究を通して明らかになったことの一つは，これらの系の理解のためには，金属絶縁体転移点近傍で電子
数あるいは相関の強さを系統的に変化させる実験がきわめて重要であるということである。光電子分光実験技術
の進歩によって，これらのパラメーターの系統的な変化に伴う1電子スペクトル関数の変化を直接測定すること
が可能になってきた。
　一方，理論的には電子相関の問題は古くから研究されている問題であるにもかかわらず，強い相関効果を取り
扱うための一般的な方法は十分に開発されているとはいえない。金属絶縁体転移点近傍の1電子スペクトルに関
しても，多くの理論計算は少数クラスターの対角化を用いて行われており，十分な情報を得ることは困難であっ
た。この論文の目的は，最近開発されてきた動的平均場理論を用いて，1電子スペクトルについて実験との比較
に耐えうるような結果を得ることである。
　遷移金属化合物絶縁体は，モットハバード型と電荷移動型に大別される。両方を同一のモデルで扱うことがで
きるように，著者は，2バンドハバードモデルを採用し，まず，電荷移動型絶縁体相近傍での電子数変化に伴う
1電子スペクトルの変化を調べている。絶縁体相ではdホールとpホールがスピン単重項に結合した，いわゆる
局所単重項状態が最低励起状態であることが見出された。さらに，電子数を変化させることによってこの局所単
重項状態から遍歴的状態が形成されることが見出された。この研究で著者は，動的平均場理論を用いることによっ
て，絶縁体相のごく近傍での1電子スペクトルの振る舞いを明らかにすることを成功した。これは，これまでの
少数クラスターの多角化によっては得られなかった新たな知見である。
　続いて，著者は，モットハバード型での相関の強さの変化に伴うスペクトルの形状の変化を調べた。この場合
の実験結果は，動的平均場理論を1バンドハバードモデルに適用して得られた結果とは必ずしも一致しないこと
が知られている。研究の目的は，より現実的な2バンドハバードモデルを用いることによって実験結果をどの程
度説明できるかを明らかにすることである。量子モンテカルロ法によって得られた結果は，実験結果ときわめて
似通っており，現実のバンド構造を考慮することが重要であることを示唆するが，同時に，量子モンテカルロ法
では到達が難しい低温領域での振る舞いについては明確な結論が得られておらず，今後の課題となっている。
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審査の結果の要旨
　本論文は，動的平均場理論を遷移金属酸化物の現実的なモデルである2バンドハバードモデルに適用し，1電
子スペクトル関数が，モット絶縁体状態から金属状態へと移行するにともなってどのように変化するかを明らか
にした。これは，実験結果の解釈には欠かせない情報であるにもかかわらず，従来の，たとえば少数クラスター
対角化による方法によっては十分得られていなかった。また，本論文で提示した間題で未解決のままに終わった
問題もあるが，それらは，今後の研究を刺激し発展を促す契機となりうる問題である。したがって，本論文の成
果が，この分野の研究に与える貢献はきわめて大きいと考えられる。また，本論文は，動的平均場理論で得られ
た虚時聞グリーン関数から1電子スペクトル関数を求める際に，最大エントロピー法を用いているが，この手法
の信頼性をよく吟味し，きわめて有効な方法であることを示した。今後，動的平均場理論（あるいは量子モンテ
カルロ法）と最大エントロピー法を組み合わせた手法がさらに広く用いられると思われるが，本論文の成果が，
それを推進する役割を担うと考えられる。
　よって，著者は博士（理学）の学位を受けるに十分な資格を有するものと認める。
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